TENTAMEN I MATEMATISK MODELLERING INOM KEMITEKNIKEN
KAA0Q51
Mindag 22 augusti 2011 kl 14.00-19.00i V

Anders Rasmuson #r antréaffbar for fragor pa telefonankn 2940 eller 27 36 06 och kommer att

vara i tentamenslokalen nigon ging mellan kI 16.00 och 17.00

Granskning av tentamensréttningen kan ske tidigast den 9 september 2011.

Betygsgrinser

Poéng: 0-14 15-19 20-24 25-
Betyg: U 3 4 5
Tillitna hjilpmedel

Skrivdon och valfri rdknedosa (nollstilld)
TEFYMA-tabellen

Physics Handbook

Standard Mathematical Tables

BETA Mathematics Handbook samt
Handbook of Chemistry and Physics



1. Modeller kan klassificeras som motsatspar. Ange fyra sadana och forklara kort. (4p)

2. D ett ljus tinds kommer stearinet nirmast lagan att n& smilttemperaturen T, och ljuset

borjar smilta (se Figur). Antag att netto viarmeflux (instralning minus konvektion ut) till
toppytan, ¢, , ir konstant och att det smilta skiktet &r tunt. Varmeforluster frin ljusets
mantelyta kan inte forsummas, men antag for enkelhets skull att radiella temperatur
variationer 4r sma. Basen av ljuset halls vid konstant omgivningstemperatur T, . Stéll upp en

modell for att berikna L(t)! Hojden &r ursprungligen L,. (6p)

L)




Uppgift 3 (5 poéng)

I en dieseloxidationskatalysator oxideras CO och olika kolviten. Ett exempel pa
kolvite ar propen. Nedan &r reaktionerna for oxidering av CO och propen givna. Syre
finns i mycket stort 6verskott.

CO+050,=CO,y
rco=k co*Cco*Co2

CsHg + 450, = 3H,O + 3CO,
resne=kesns *Ceans*Con

Katalysatorn #r belagd pd kanalerna av en monolit och materialbalansen for
komponent i kan beskrivas enligt:

a’c, dc,
ea——2—~v———+ vir=0
dz
dar C #r koncentrationen (mol/m ), z 4r ldngden (m), v 4r ﬂodeshast1gheten (m/s), Dea

ar axiell dispersions koefficient (m?/s), r reaktionshastigheten (mol/(s m ), v
stokiometrisk koefficient.

a) Anvind 3 punkts kollokation for att beskriva hur koncentrationen av CO och
propen varierar som funktion av langden, z. Ekvationerna behover ej l6sas,
men alla ekvationer, parametrar, randvillkor, etc. skall noggrant motiveras.
Losningsgangen skall beskrivas i detal;.

b) Hur kan du kontrollera din approximation om du ej har tillgdng pa uppmatta
virden pé koncentrationsprofilen?

c) Vad #r skillnaderna i 16sning mellan att anvénda 1 eller 3 punktskollokation?




Uppgift 4 (5 poéng)

For en icke-adiabatisk cylindrisk tubreaktor kan materialbalansen beskrivas enligt:

Cy,, 9Ca,, 4C_p 14, 0C, ’c,

a  : dz dr “rdr  dr “ dz*

R, 6y
och virmebalansen enligt:

8T oT oT 16 ( oT &FT
C |24y Zog v T l=k——|r——|+k + 2
P p[é’t vz oz Vr o"r) r or (rﬁrj oz 2 @)

dir z dr langden och r radien pé cylindern och R, reaktionshastigheten. Tag fram
uttryck for tidskonstanten for axiell transport, radiell transport, axiell diffusion, radiell
virmeledning och axiell virmeledning. Totala langden &r L och radien Reot 0ch
koncentrationen in i cylindern c. Tydlig motivering krévs.




Uppgift 5 (7 podng)

Mitning av partialtrycket for CO; dver en blandning av CO,, monoetanolamin (MEA) och
vatten gav for ett visst forhallande mellan MEA och vatten gav f6ljande resultat, dér o
betecknar mol MEA inlést i vitskeblandningen per mol MEA:

Fors6k nr T Pcoa o
K kPa
1 313,15 12,8 0,512
2 313,15 101,3 0,594
3 313,15 883,0 0,728
4 313,15 1973 0,806
5 353,15 14,7 0,421
6 353,15 78,7 0,492
7 353,15 834,0 0,559
8 353,15 1964 0,639
9 373,15 8,5 0,305
10 373,15 73,4 0,427
11 373,15 772,0 0,505
12 373,15 1951 0,572

Som utgangspunkt for modelleringen valdes foljande samband:
4

o vt fa(1-{1- 57|
=qexp (0, +——+0:|a{l -1 ———ta
pref p( 1 T/K 3 T/K )

Hir 4r © modellens parametrar. Innan parametrarna bestdmdes gjordes en transformering, dvs
som modell valdes

y=1In (Pcoz)
pref

med prr = 100 kPa. Genom minimering av residualkvadratsumman
SS = Z( Vimodell ~ Yexperiment )2 for ovanstiende data bestdmdes 6 och SS mm till

0, 2424

0, -10180

05 464,5

SS 0,8201
J' 12 0,0348 0,171
0,0348 1,016:10* 5,078-10™
0,171 5,07810™ 2,865-10°
Tn! 27,52 1,074-10° 261,4
1,074-10* 4,277-10° -1,1735-10°
2614  -1,173510° 5550,3

a) Parametern 0, har i princip fysikalisk betydelse som AHaps/R. I litteraturen kan man
finna virdet -9862 K f5r denna storhet. Ligger detta virde inom ett 95%-igt
konfidensintervall f6r var parameter?

b) Fér att testa var modell gor vi ytterligare en métning med T =333,15 K och a = 0,557,
dar vi miter partialtrycket till 96,5 kPa. Ligger detta virde inom ett 95%-igt
konfidensintervall for prediktionen i denna punkt?

¢) Berikna korrelationen mellan parameter a och b resp a och c. Ange vad det erhallna



virdena innebir for utseendet av ett sammansatt konfidensomrade for dessa

parameterpar.
Ledning:
Korrelationskoefficientmatrisen C berdknas enligt
Di ' n -1
€, =t durD= (y73)

iy

Se bilaga for ovriga tabeller och formler.

Uppgift 6 (3 poédng)
Med de parametervirden som anges i uppgift 5 blir den med modellen berdknade

virdena pa In(pcoa/Pref):

Forsok nr y (berdknad med
" modell)
-2,2642
-0,0074
2,4612
2,8226
-1,6075
0,1376
1,6728
3,0951
-2,6640
-0,0795
1,6960
3,0370

SiSiSole|Nlajnla|wit)—

a) Undersok pa lampligt sétt om det finns anledning att anta modellens
temperatur- och/eller a-beroende kan forbattras pa nagot sitt!

b) Undersok pa lampligt sétt om det kan missténkas att det skulle varit bittre att
inte transformera modellen, dvs. att ha 1atit y varit t.ex. pcoa/pret istéllet!




" freedom. Note also that SS(b) is the minimum residual sum of squares.

Bilaga till tentamen i Matematisk modellering:
The maxirmum likelihood estimate of the parameters B, b, can be obtained as

b=(X"X) X'y

The variance can be estimated as the residnal mcm: square:
' 2 _S50)
N-P_

' A/i-a joint confidence region for B, Le. accounting for the simmltaneous variation of all

the parameters is defined by
SS(By<SS ('b)[l +——}1——F(P,N —P,a)]
. N-F X
which in the linear case can be proven to be the ellipsoid
C(p-b) X' X(B-b)< PS*F(P,N—P.,a) _
where F(P,N-P;x) is the upper & quantile for the F distribution with P and N-P degrees of

I

Ala ma:rgmal confidence interval for the parameter Bp is

b, £se(b,) {N—P,z/2)

where t{(N-P;a/2) is the upper @/2 quantile for the Stndent's t-distribution with N-P
degrees of freedom and the standard error of the parameter estimatoris -

o selp,)=s [{(xrx)“‘} -
) : . -4 pp
with {(X"X)"}gp equal to the pth diagonal term of the matrix (X'X)™.
A 1-o confidence interval for the expected response at Xo is

xibsxk (KX). %t ~P.a/2)

A 1-o confidence band for the response function at any X is
s\ (XX) xJPFEN-F.0)

~The linear approximation can also be used to construct approximate confidence regions

for the non-linear case. We can then use the same equations as for-the non-linear case by
replacing B by 8, b by 8%, Xby I, xo™b by £x0,8%), and Xo by _

j —_ a f(xﬂ 3 e) i I
Q aer L.
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PERCENTAGE POINTS, STUDENT’S ¢-DISTRIBUTION

This table gives values of ¢ such that

' ,FC+?
F(t) = .___2._.

()

O+Qi?a

forn the number of degrees of freedom, equal to 1, 2, . . . , 30, 40 60, 120, o ; and for
F(t) = 0.60, 0.75, 0.90, 0.95, 0.975, 0.99, -0.995, and 0.9995. The t—dxstnbutlon is sym-
metrical, so that F(—¢) = 1 — F(¢)

_ x 60 | a5 | .90 95 | 975 99 995 9995
1] 325 1.000 | 3.078 | 6.314 | 12.706 | 31.821 | 63.657 | 636.619
2| 289 816 1.886 | 2.920 | 4.303 | 6.965 | 9.925 | 31.598
3| o7 765 1.638 | 2.353 3.182 | 4.541 | 5.841 | 12.9%
4] .o 741 1.533 | 2,132 | 2.776 | 3.747 | 4.604 8.610
51 267 727 1476 | 2.015 | 2.571 | 3.365 | 4.032 6.869
6] .265 718 1.440 | 1.943 2.447 | 3.143 | 3.707 5.959
7[ .263 711 1.415 | 1.895 2.365 | 2.998 | 3.499 5.408
8| .262 706 1.397 | 1.860 | 2.306 | 2.896 | 3.355 5.041
9 .261 703 | 1.383 | 1.833 2.262 | 2.821 | 3.250 4.781

0| .260 [ 700 | 1.372 | 1.812 | 2.228 | 2.764 | 3.169 4.587
11| 260 | 697 1.363 | 1.7% 2.201 | 2.718 | 3.106 4.437
12{ 259 | 695 1.356 | 1.782 2.179 | 2.681 | 3.055 4.318
13 259 .694 1.350 | 1.771 2.160 | 2.650 | 3.012 4.221
14| 258 | 692 1.345 | 1.761 2.145 | 2.624 | 2.977 4.140
15| 258 .691 1341 | 1.753 2.131 | 2.602 | 2.947 4.073
. 18| 258 690 1.337 | 1.746 2.120 | 2.583 | 2.921 4.015
1T 287 .689 1.333 | 1.740 2.110 | 2.57 | 2.808 3.965
18| .25 .688 1.330 | 1.734 2.101 | 2.552 | 2.878 |  3.922
19| 257 688 | 1.328 | 1.729 2.093 | -2.538 | 2.861 3.883
20| 257 687 1.325 | 1.725 2.086 | 2.528 | 2.845 3.850
2t| 257 686 1.323 | 1.721 2.080 | 2.518 | 2.831 3.819
22| 256 686 1.321 | 1717 | 2.074 | 2.508 | 2.819 3.792
23| .25 685 1.319 | 1.714 | 2.069 | 2.500 | 2.807 3.767
24| .25 685 1.318 | 1.711 | 2.064 | 2.492 | 2.797 3.745
25| .256 684 1.316 | 1.708 2.060 | 2.485 | 2.787 3.725
26 256 684 1.315 | 1.706 2.056 | 2.479 | 2779 | 3.707
27| 256 .684 1.314 | 1.703 2.0s2 | 2473 | -2.771 3.690
28| 256 683 1.313 | 1.701 2.048 | 2.467 | 2.763 3.674
20| 256 683 1311 | 1.699 2.045 | 2.462 | 2.756 3.659
30| .25 683 1.310 | 1.697 | 2.042 | 2.457 | 2.750 3.646
40| 255 681 1.303 | 1.684 2.021 | 2.423 | 2.704 3.551
60 .25¢° .679 1.206 | 1.671 2.000 | 2.390 | 2.660 3.460
120 | 254 .677 1.289 | 1.658 1.980 | 2.358 | 2.617 3.373
«| 253 674 1.282 | 1.645 1.960 | 2.326 | 2.576 3.291

* This table is abridged from the *“Ntatistical Tables™ of R. A. Fisher and Frank: Yates published
by Oliver & Boyd. Ltd., Fdinburgh and London, 1938, It ia here published with the kind permission
of the suthors and lhclr publishers. ’
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622 F-Distribution
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